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溶液および界面の振動分光学 
Vibrational Spectroscopic Study of Solution and Surface Chemistry 
―水の水素結合状態と水素結合エネルギーの相関― 







子MOH = − dD + aD + dA − aAを提案した．この方法によれば，水の水素結合パターンは Free(DA間に
結合無し)，以降結合強度が弱い順にMOH = −2，−1，0，1，2，3，4の 8種類に分けられる．水素結
合パターンの dDaDDAdAaAによる表記の例を Fig. 1に示す． 
以前の研究で，量子化学計算で得たνOH バンド位置と MOH に相関があることがわかった．これは，
MOH が水素結合強度の直接的な指標であることを意味し，水素結合エネルギーと相関があると期待さ
れる．本研究では，様々なMOHをもつ水クラスタ群の量子化学計算を行い，それぞれの水素結合エネ








Hb  (monomer) ( -mer)E n E E n= −       (1) 
EHbはクラスタ中の各水素結合エネルギーの総和であると仮定すると，MOHに分類される水素結合の結
合エネルギー（
OH( )E M ）を定義することで，(2)式が成り立つ． 
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Hb M= +E mE R    (3) 
この式は，(4)式のようにCLS回帰計算を行うこと
で，未知のベクトルEMを求めることができる． 
Fig. 1 Examples of the hydrogen-bonding patterns 
represented by dDaDDAdAaA. The number in circle 





















































=E m m m E   (4) 
結果と考察 
Fig. 2は，CLS回帰計算で得られた
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Fig. 2. Hydrogen-bonding energy of the pattern with 
MOH for water and methanol clusters, OH( )E M , 
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